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В статье рассматривается предварительная математическая модель синтеза фуллеротетрагидропириди-
нов в условиях реакции С60 с нитрилами различной структуры и EtMgBr в присутствии комплексных Ti-
содержащих катализаторов. Математическое описание состоит  из системы обыкновенных нелинейных 
дифференциальных уравнений (СОНДУ). Решена обратная кинетическая задача, найдены значения ки-
нетических констант при различных температурах, определена энергия активации брутто-уравнения ре-
акции. 
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Введение 
Применение современных информационных технологий на основе классических методов 
математического моделирования химико-технологических процессов существенно со-
кращает время синтеза новых соединений с заданными свойствами. Сокращаются затра-
ты на осуществление натурного химического эксперимента. Повышается управляемость 
исследуемого процесса, что позволяет решать оптимизационные задачи, например, полу-
чение максимального выхода целевого продукта за короткое время [1]. 
Достаточно новой является возможность приложения принципов математического моде-
лирования в химии фуллеренов, в частности, в реакции углеродных кластеров с нитри-
лами и EtMgBr в присутствии Ti-содержащих комплексных катализаторов [2]. Продук-
тами данной реакции являются фуллеротетрагидропиридины (ФГП), содержащие раз-
личные заместители. Как известно, гетероциклические производные фуллеренов пред-
ставляют исключительный интерес для создания на их основе эластичных сверхтонких 
солнечных батарей [3], лекарственных препаратов для лечения наиболее опасных забо-
леваний [4-6]. 
1. Математическая модель 
Математическая модель химической реакции представляет собой систему обыкновенных 
нелинейных дифференциальных уравнений: 
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В данной системе k – константа скорости химической реакции, x1, x2, x3, x4, x5, x6, x7, x8, 
x9 – концентрации исходных реагентов и продуктов, моль/л. 
Данная система уравнений была написана на основании брутто - уравнения схемы хими-
ческих превращений образования фуллеротетрагидропиридинов в реакции С60 с нитри-
лами и EtMgBr в присутствии Ti(Oi-Pr)4, приведенной ниже. 
 
           
                      
                     +  R-C≡N + 3EtMgBr + Ti(OiPr)4 →    
 
 
                          
 
 
                               +     MgBrCl↓ + C2H6 + 
                                         + C2H4 + Тi(OiPr)4↓ 
 
2. Результаты расчетов и обсуждение полученных данных 
Моделирование проводилось на основании следующих экспериментальных данных, 
представленных в таблице 1. 
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Табл. 1. Выход целевого продукта (ФЦП – X5/(X1+X5)) 
№ 
эксп. 
Выход (ФЦП),   
в% 
Т, ° С 
1 5 20 
2 6 40 
3 10 60 
4 50 80 
После решения обратной задачи были получены следующие значения констант скорости 
химической реакции: 
T=20 °C: k= 0.0351 ( ; 
T=40 °C: k= 0.0424 ( ; 
T=60 °C: k= 0.0727 ( ; 
T=80 °C: k= 0.5220 ( . 
Как видно из полученных значений, с ростом температуры значение константы скорости 
реакции повышается, что соответствует установленной в уравнении Аррениуса зависи-
мости между константой скорости химической реакции и температурой. 
Следующим этапом было нахождение энергии активации. Энергию активации вычисля-
ют по результатам измерения влияния температуры на константу скорости реакции с по-
мощью метода наименьших квадратов. В результате была получена следующая зависи-
мость константы скорости химической реакции и, как следствие, значение энергии акти-
вации для данной реакции: 
                 (10) 
где k0 = 62199,36 ( ; 
Ea = 36,03 ( ). 
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Найденное значение энергии активации соответствует значениям, приведенным в лите-
ратурных данных. 
Заключение 
В работе приведена предварительная математическая модель синтеза практически важ-
ных гетероциклических производных фуллерена в условиях реакции С60 с нитрилами и 
EtMgBr в присутствии комплексных Ti-содержащих катализаторов. Решена обратная за-
дача, найдены значения энергии активации и констант скоростей реакции при разных 
температурах брутто уравнений вероятной схемы химических превращений. 
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